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ся практически мгновенно по всему объему сырья. Тогда как плотность 
изменяется от 1,1922 г/см3 до  1,1779 г/см3.  
В результате проведенных исследований было установлено, что 
оптимальными условиями обработки каменноугольной смолы низко-
температурной плазмы работа выхода электрона проводника 4,3эВ (Аl), 
расстояние 0,5 см, продолжительность обработки 5 мин. 
Таким образом, можно констатировать, что обработка низкотем-
пературной плазмы приводит к структурированию каменноугольной 
смолы и понижению ее плотности.  
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Изучение структуры и физико-химических свойств аминокислот 
имеет большое значение при изучении высокомолекулярных соедине-
ний той же природы. К числу важнейших характеристик органических 
веществ относится энтальпия сублимации (∆sublH), экспериментальное 
нахождение которой часто осложняется процессами разложения соеди-
нений. Также довольно остро стоит проблема поиска и адекватной иден-
тификации конформеров аминокислот, поскольку данные молекулы 
имеют большое число вращательных степеней свободы и множество 
конформеров, не сильно различающихся по энергии. Сведения о струк-
туре и колебательном спектре этих соединений необходимы для постро-
ения трехмерной модели белка и определения основных реакционных 
центров в нем. 
В качестве объектов исследования представлены две серосодер-
жащие аминокислоты – L-метионин (L-Met) и DL-метионин (DL-Met). 
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Для изучения процесса сублимации этих биосоединений использован 
эффузионный метод Кнудсена с масс-спектрометрическим контролем 
состава пара на приборе МИ 1201, модифицированном для термодина-
мических исследований, с диапазоном масс 0-1400 а.е.м. при энергии 
ионизирующих электронов 40 эВ. Масс-спектры этих аминокислот ока-
зались идентичны по распределению массовых чисел, небольшие разли-
чия наблюдались в распределении интенсивностей ионных токов. 
Наиболее типичны для всех аминокислот направления фрагментации - 
элиминирование боковой цепи R, карбоксильной группы и регистрация 
ионов со стехиометрией  СООН+, NH2CHCO
+
, NH2CH
+. Наибольшей 
интенсивностью в спектрах характеризовались ионы CH2SCH3
+
, 
CH2CH2SCH3
+
 и молекулярный ион. Обработка температурных зависи-
мостей ионных токов по второму закону термодинамики позволила 
определить энтальпии сублимации изучаемых аминокислот. На основе 
использования уравнения Кирхгоффа осуществлено приведение энталь-
пии сублимации к стандартным значениям (p = 1атм, T= 298 К). Таким 
образом, энтальпии сублимации аминокислот имеют следующие значе-
ния: Hsub
298
(L-Met)=143±6 кДж/моль, Hsub
298
(DL-Met)=148±3 
кДж/моль. 
Рассмотрено конформационное поведение метионина. Конфор-
мационный поиск проведен полуэмпирическим методом AM1. На дан-
ном этапе исследования определены 16 наиболее стабильных конформе-
ров для этой аминокислоты, и они исследованы на более высоком 
уровне теории. Квантово-химические вычисления проведены с помо-
щью пакета программ Gaussian 03. Оптимизация геометрии молекул, их 
энергии и частоты колебаний рассчитаны по теории функционала плот-
ности. Для этого был использован гибридный функционал B3LYP с ба-
зисами 6-31G**, 6-31++G** и cc-pVTZ. Для трех конформеров, имею-
щих наинизшие значения относительной энергии (до 1 кДж/моль), про-
веден NBO-анализ и установлено наличие внутримолекулярной водо-
родной связи в одном конформере Met. 
Работа выполнена при финансовой поддержке Гранта РФФИ № 
12-03-31758мол_а. 
 
 
  
